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摘要 : 对 Al x Ga1 - x As/ GaAs半导体单异质结系统 ,引入有限高势垒与考虑导带弯曲的真实势 ,同时计入电子对异

质结势垒的隧穿 ,利用变分法和记忆函数方法讨论在界面光学声子和体纵光学声子的散射下 ,异质结界面附近电

子迁移率随温度的变化关系及其压力效应.结果显示 :电子迁移率随温度、压力的增加而减小 ;且两种声子的散射

作用均随压力增强 ,界面光学声子的变化幅度更大.因此 ,在讨论压力的情形下 ,界面光学声子的作用不容忽略.
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1　引言

近年来 ,随着材料科学的进步 ,理论和实验两方

面对半导体材料中输运现象的研究成果已有一定积

累 ,特别是极性光学声子散射下载流子的迁移率问

题引起人们的极大关注 ,许多学者采用不同途径对

其进行了研究 ,并且取得了一些新的进展. 其中 ,

Sahu[1 ]利用随机相近似得出量子阱中迁移率与载

流子浓度的变化关系 ; Farvecque[ 2 ]则从实验方面对

此进行了探讨 ;Wang[3 ]采用介电连续模型研究了量

子阱中迁移率与阱宽的变化关系 ;Basu[ 4 ] , Tutor [ 5 ]

运用弛豫时间近似分别研究了无限深势阱

Al x Ga1 - x As/ GaAs中二维激子及电子的迁移率与

温度的依赖关系 ; Hasbun[6～8 ]等人则从另一角度利

用记忆函数法研究了准二维异质结体系中光学声子

散射下电子迁移率与温度的变化 ,得出一些有意义

的结论.另一方面 ,有关半导体异质结构中电子态、

极化子的结合能[9 ]、振动频率等物理量随压力的变

化等研究也在不断深入 , Holtz ,Ban 等人都对这一

问题进行过讨论[ 10～13 ] ,但对异质结中电子迁移率的

压力效应的研究还鲜有报道.

本文利用变分法和记忆函数方法讨论半导体异

质结构中电子行为的压力效应 ,并对 Al x Ga1 - x As/

GaAs异质结进行了数值计算.结果表明 ,在界面光

学声子和体纵光学声子的散射下 ,电子迁移率随外

加压力的增大而减小.

2　理论模型

考虑由 GaAs (材料 1 , z > 0)和 Al x Ga1 - x As (材

料 2 , z < 0)形成的半导体单异质结系统 ,选异质结

界面为 x2y 平面 ,并视该平面为无穷大.讨论基态电

子处于最低子带的情形 ,并且引入有限高势垒与考

虑导带弯曲的真实势.

2 . 1　基态电子波函数

首先选择基态电子的变分波函数为[6 ]

ψk (ρ, z) =
1

A
exp [ i ( k·ρ]ζ( z) (1)

相应的能量为

Ek = E0 + ∂2 k2 / 2 m∥ (2)

其中　电子波矢 k = ( k x , k y ) ,坐标ρ= ( x , y) , m∥为

平均电子带质量 ,满足

m∥ = m1 m2 / ( m1 p2 + m2 p1 ) (3)

且 p1 =∫
∞

0
|ζ1 ( z) | 2 d z , p2 =∫

0

- ∞
|ζ2 ( z) | 2 d z . m1 ,
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m2 为相应材料的电子带质量.

ζ( z)代表 z方向的电子波函数 ,满足

ζ( z) =
ζ1 ( z) = Bb1/ 2 ( bz +β) exp ( - bz / 2) , z > 0

ζ2 ( z) = B′( b′) 1/ 2 exp ( b′z / 2) , z < 0

(4)

这里 , b , b′为变分参数 ,可由最小化基态能量求得.

另外 ,根据ζ( z)及ζ′( z)在 z = 0处的连续性条件可

得出由 b, b′表示的 B , B′,β

B = [β2 (1 + b/ b′) + 2β+ 2 ] - 1/ 2 ,

B′= ( b/ b′) 1/ 2 B ,β= 2b/ ( b + b′)
(5)

　　所考虑的半导体异质结势为

V z = V 0θ( - z) + V s ( z) + V d ( z) (6)

其中　V 0 是势垒高度 ;θ( - z)是台阶函数 ; V s ( z) ,

V d ( z)分别表示电子和施主电荷对异质结势的贡

献 ,可通过求解下列方程得到 ,即

5
5 z
ε0 ( z) 5

5 z
V s ( z) = - 4πe2 ns |ζ( z) | 2

5
5 z
ε0 ( z) 5

5 z
V d ( z) = - 4πe2 [ nA ( z) - nD ( z) ]

(7)

其中　ns 是电子面密度 ;ε0 ( z)分别表示ε01 ( z > 0)

和ε02 ( z < 0) ; nA ( z) , nD ( z)分别是受主电荷和施主

电荷依赖于位置 z的浓度.

由 z方向薛定谔方程

-
∂2

2
×5

5z
1

m ( z)
×5

5z
ζ( z) + V ( z)ζ( z) = E0ζ( z)

(8)

可得电子的基态变分能量 E0 =〈 T〉+〈V 0〉+〈V d〉

+〈V s〉.其中 ,

〈 T〉=
∂2

2
( Bb) 2 1 +β- β2 / 2

2 m1
-

( B′b′) 2

4 m2

(9)

〈V 0〉= V 0 B′2 (10)

〈V d〉= 4πe2 nD -
B′2

b′ε02
+

B2 (6 + 4β+β2 )
bε01

(11)

〈V s〉= 4πe2 ns
B′2 (1 - B′2 / 2)

b′ε02
+　　　　　　

B4 (2β4 + 12β3 + 34β2 + 50β+ 33)
4bε01

(12)

通过对 E0 -〈V s〉/ 2 求变分极小 ,可以得到变分参

数 b, b′.

2 . 2　相互作用哈密顿量

二次量子化后的电子 (不计自旋) 2声子相互作
用哈密顿量为[6 ]

He2ph = ∑
q, qz ,λ

M ( q , qz ,λ) exp (i q·R) ( bQ ,λ+ b+
- Q ,λ)ρq +

∑
q,σ

M ( q ,σ) exp (i q·R) ( aq ,σ + a+
- q ,σ)ρq (13)

其中　ρq = C
+
k + q Ck 为电子密度算符.λ= 1 , 2分别表

示半空间体材料 1 ,2中的纵光学声子.σ= ±表示有

效声子模近似下的高、低频界面声子[14 ] .波矢 Q =

q2 + q2
z . bQ ,λ , aq ,σ和 b

+
Q ,λ , a

+
q ,σ分别为半空间体纵光

学声子、界面光学声子的湮灭、产生算符.

(13)式第一项中 ,电子2半空间体纵光学声子耦
合系数

∑
λ

| M ( q , qz ,λ) | 2 = ∑
λ

| Mλ ( q , qz ) | 2 | Iλ ( qz ) | 2

(14)

这里

Mλ ( q , qz ) = i[
e2

εV
∂ωLλ

1
ε∞λ

-
1
ε0λ

]1/ 2 1
Q

其中　V 是材料的体积 ;ε是真空介电常数 ;ωLλ ,ε∞λ

和ε0λ分别为材料λ中的体纵光学声子频率、材料的

光学和静态介电常数. (14)式中

Iλ ( qz ) =∫
∞

- ∞
|ζ( z) | 2 sin ( qz z ) d z (15)

经计算可得

I1 ( qz ) = B2 b
2b2 qz (3b2 - q2

z )
( b2 + q2

z ) 3 +
4b2βqz

( b2 + q2
z ) 2 +
β2 qz

b2 + q2
z

I2 ( qz ) = -
B′2 b′q z

b′2 + q2
z

　　(13)式第二项中 ,电子2界面光学声子耦合系数

∑
σ

| M ( q ,σ) | 2 = | M ( q , +) | 2 | J ( q) | 2 +

| M ( q , - ) | 2 | J ( q) | 2 (16)

这里

| M ( q , ±) | 2 =
∂e2

2 Aω±ε(δ21± +δ2
2±) q

,

J ( q) =∫
∞

- ∞
|ζ( z) | 2 exp ( - q | z | ) d z

其中 ,ω2
± =

b± b2 - 4 ac
2 a

,且 a =ε∞1 +ε∞2 , b =ε∞1

(ω2
L1 +ω2

T2 ) +ε∞2 (ω2
L2 +ω2

T1 ) , c =ε∞1ω2
L1ω

2
T2 +ε∞2ω2

L2

ω2
T1 ;δλ± =

(ε0λ -ε∞λ) 1/ 2ωTλ

(ω2
Tλ -ω2

±)
.ωTλ为材料λ的横光学声

子频率.

经计算可得

J 1 ( q) = B2 b
2b2

( b + q) 3 +
2bβ

( b + q) 2 +
β2

b + q
,

J 2 ( q) =
B′2 b′
b′+ q
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2 . 3　电子迁移率

由文献[6 , 7 ]知 ,温度 T 时的零频记忆函数可

写为

M2 ( T) = -
2∂

kB TN m ∥
[∑

q, qz ,λ
| M ( q , qz ,λ) | 2 ×　 　

q2
x n′

∂ωLλ

kB T
Π02 ( q ,ωLλ) +

∑
q,σ

| M ( q ,σ) | 2 q2
x n′

∂ωσ
kB T
Π02 ( q ,ωσ) ]

(17)

其中　n′( x)是声子数关于 x 的一阶导数 ;Π02是密

度2密度关联函数的虚部 ,满足

Π02 ( q ,ω) = -
A m ∥
π∂3 q

m∥ kB T
2

1/ 2

×　　　　

[ g (φ+ - φF ) - g (φ- - φF ) ] (18)

且

φF =
EF

kB T
, 　φ±=φF

( ∂ωm ∥±∂2 q2 / 2) 2

∂4 kF
2 q2 ,

g ( y) =∫
∞

0
{ [exp ( y + z) + 1 ] z} - 1 d z

这里 , EF , kF 分别是电子的费密能量和费密波矢.

则相应的电子迁移率为

μ = -
e

m ∥
× 1

M2 ( T)
(19)

3　压力对各个参数的影响

在压力作用下 ,半导体的能隙、电子的有效质

量、材料的介电常数以及晶格振动频率等参数都会

发生变化. 当 Al 组分 x > 0145[15 ] ,压力 p >

40kbar [ 12 ,16 ]时 ,Al x Ga1 - x As由直接带隙半导体变为

间接带隙半导体 ,本文的模型不适用.因此 ,数值计

算仅考虑 x ≤0145 , p≤40kbar 的情形 (所用参数根

据马克劳林公式近似至一阶压强偏差) .

3. 1　压力作用下电子的有效质量 m( p)

能带结构在外加压力作用下会发生变化 ,会导

致电子有效质量发生变化[11 ] ,有

m0

m ( p)
= 1 +

C
Eg ( p)

(20)

其中　Eg ( p) = Eg +αp 表示材料的能隙随压力的

变化.

式中　m0 是裸电子的质量 ; Eg 为常压下的能

隙 ;α为能隙的压力系数 ; C是与材料有关而不随压

力变化的常数 ;可由 p = 0时求得.

3 . 2　压力作用下的高频介电常数ε∞ ( p)和静态介

电常数ε0 ( p)

　　运用 Goni [13 ]等人的方法 ,可得高频介电常数对

体积的依赖关系为

5lnε∞ ( p)
5lnV
≈ 5[ε∞ ( p) - 1 ]

3ε∞ ( p)
×(019 - f i ) (21)

其中　f i 表示材料受压时的电离度 ;V 是材料的体

积.

由于材料体积与压力的关系为 B ( P) = - V
5 p
5V

= B0 + B′0 p ,从而可得高频介电常数随压力的变化

关系是

ε∞ ( p) = 1 + [ε∞ (0) - 1 ]exp -
5

3B
(019 - f i ) p

(22)

　　根据 L ST关系 ,可给出压力对静态介电常数的

影响 :

ε0 ( p) =ε∞ ( p)
∂ωLO ( p)
∂ωTO ( p)

2

(23)

3 . 3　晶格振动频率的压力效应

对于二元化合物半导体 ,声子频率随压力的变

化由 Grüneisen参数γ描述 ,其定义[10 ]是

γ =
B0

ω0
×5ω

5 p

其中　B0 是材料的体弹模量 ;ω0 和ω分别是体光

学声子在压力 p = 0和 p≠0时的振动频率.

对于计算中用到的其他参数 ,可由线性插值法

QAl x Ga1 - x As = ( 1 - x ) QGaAs + x QAlAs 求得. 其中 ,

QAl x Ga1 - x As , QGaAs和 QAlAs分别表示各参数在材料

Al x Ga1 - x As , GaAs和 AlAs中的相应量值.

表 1列出了计算中用到的各个参数.其中 ,声子

能量和带隙的单位是 meV ,电子有效质量以裸电子

表 1　计算中所用参数

Table 1　Parameters used in the computation

ε0 ε∞ ∂ωLO ∂ωTO me f i B0 B′0 Eg α γLO γTO

GaAsa 13. 18 10. 89 36. 25 33. 29 0. 067 0. 310 748b 4. 6b 1424 11. 5 1. 01c 1. 12c

AlAsa 10. 06 8. 16 50. 09 44. 88 0. 15 0. 274 770b 4. 6b 2168 10. 2 0. 85c 1. 08c

　aAdachi ,文献[ 15 ] ; bLam ,文献[ 17 ] ;c Holtz ,文献[ 10 ] .
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质量 m0 为单位 ,体弹模量 B0 以 kbar 为单位 ,压力

系数以 meV/ kbar为单位.

4　结果与讨论

在数值计算时 ,根据 60 :40原则[14 ]选择界面势

垒高度 :

V 0 = 016 ×( Eg2 - Eg1 )

　　通过数值计算 ,得到迁移率与压力的变化关系 ,

见图 1和图 2.

图 1　不同压力引起的电子迁移率随温度的变化关系

Fig. 1　Elect ron mobility as a function of temperature

T for the given Al concentration x = 013 , ns = 410 ×

1015 m - 2 and pressure p = 0 ,20 and 40kbar correspond2
ing to the three curves f rom up to low ,respectively

图 1 表示在给定电子浓度 ns = 410 ×1015 / m2

和 Al组分 x = 013时 ,由压力引起的电子迁移率随

温度的变化曲线.可以看出 ,迁移率随压力的增加而

显著减小.当压力增大到 20kbar时 ,计算表明 ,迁移

率减小了大约 32 %.这是因为压力对迁移率的影响

来自于压力对电子的有效质量、材料的介电常数、禁

带宽度以及晶格振动频率等各参数的综合效应 ,该

效应主要通过影响导带弯曲程度和异质结势垒高度

及材料的本身属性来反映的.其中 ,静态介电常数随

压力的增加而减小 ,使得导带弯曲程度显著 ,从而将

电子向界面的排斥作用增强 ;另一方面 ,禁带宽度随

压力的变化导致势垒高度随压力增加 ,致使界面势

垒排斥电子外移的作用增强.但前者的效应更为显

著.而高频、静态介电常数随压力的增加而减小 ,又

使电子2声子耦合常数随压力而增大.所有这些来自

多方面因素的影响 ,最终导致界面附近电子2声子相
互作用随压力而增加 ,致使迁移率随压力的增加而

减小.

图 2为给定电子浓度 ns = 410 ×1015 / m2 和 Al

组分 x = 013的情形下 ,外加压力分别是 p = 20kbar

和 p = 40kbar时 ,界面光学声子和体纵光学声子散

射对迁移率的不同影响之比较.很明显 ,同一温度

下 ,体纵光学声子散射大于界面光学声子散射 ,并且

图 2　两种声子散射导致的电子迁移率随温度在不同压力时

的变化曲线 　短虚线、长虚线、实线分别对应界面声子散射

IO、体光学声子散射 LO以及总声子散射引起电子迁移率的变

化.

Fig. 2　Elect ron mobility as a function of temperature

T for IO ,LO and IO + LO scattering corresponding to

the short2dashed , long2dashed and solid lines , respec2
tively.

其效应均随压力的升高而增强.在压力较小时 ,电子

的迁移率主要是由体纵光学声子的散射决定 ,这与

以前零压时的结论是一致的[6 ] .但是随着外加压力

的增加 ,界面光学声子的散射对迁移率的贡献逐渐

增强.从图 2 (a)和 (b)可以看出 ,压力对界面光学声

子的影响幅度远大于对体纵光学声子的影响.这主

要是由于压力增大时 ,界面势垒对电子的排斥作用

小于导带弯曲对电子向界面方向的排斥 ,从而使得

电子与界面的平均距离随压力的增加而减小 ,致使

5242
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电子与界面光学声子相互作用增强的幅度大于电子

与体纵光学声子互作用增强的幅度 ,即界面光学声

子散射对外加压力的敏感程度强于体纵光学声子散

射.

同时 ,图 1 和图 2 还表明在界面光学声子和体

纵光学声子对电子的散射下 ,由压力变化引起的电

子迁移率与温度的函数关系 ,总的变化趋势是迁移

率随着温度的升高而减小.这是由于温度升高时 ,声

子的晶格振动加剧 ,导致电子与声子的碰撞几率增

加 ,从而引起散射加强 ,迁移率下降.

5　结论

本文引入有限高势垒和考虑导带弯曲的真实

势 ,计入电子对异质结势垒的隧穿 ,利用记忆函数

法 ,讨论在体纵光学声子和界面光学声子散射下电

子迁移率随压力的变化关系.对 Al x Ga1 - x As/ GaAs

异质结体系中的电子迁移率进行了数值计算 ,发现

迁移率随着压力的增加而减小 ;两种声子的散射作

用均随压力的增大而增强 ,界面光学声子的散射作

用对压力引起的变化更为显著.
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Pressure Effect on Electronic Mobil ity in Quasi2Two2Dimensional

Al x Ga1 - x As/ GaAs Heterojunction Systems 3

Bai Xianping and Ban Shiliang

( Department of Physics , College of Sciences and Technology , I nner Mongolia Universit y , Hohhot　010021 , China)

Abstract : A variational method and a memory function approach are adopted to investigate elect ronic mobility and pressure

effect in quasi2two2dimensional heterojunction systems by considering optical phonon modes (including bulk longitudinal optical

(LO) phonons and interface optical ( IO) phonons) and a realistic heterojunction potential model ,which includes the influences

of finite potential barrier and energy band bending. Meanwhile ,the tunnelling of elect rons into the barrier is taken into account .

A numerical calculation is performed for the Al x Ga1 - x As/ GaAs heterojunctions. The result s show that elect ron mobility obvi2
ously decreases as the temperature and pressure incrense ;the contribution to elect ron mobility f rom IO phonon scattering under

pressure becomes more obvious than that f rom LO phonon scattering. Under pressure ,the effect of IO phonon scattering cannot

be neglected in further works.
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